高分子インフォマティクスのための分子動力学計算による高分子物性データベースの開発 by 林 慶浩 & Yoshihiro Hayashi
高分子インフォマティクスのための
分子動力学計算による高分子物性データベースの開発































79 data points 22 data points
36 data points22 data points
Linear expansion Specific heat CP
データ駆動型材料探索 物性値の計算結果(熱伝導率の成分分割解析)




































































Gaussian process regression (10-fold CV)
Dataset: 500 points の熱伝導率のMD計算値
Parameters on atoms Mass, Charge, Strength of vdW interaction(ε),
Equilibrium distance of vdW interaction(σ)
Parameters on bonds Force constant of bonds (Kbond), 
Equilibrium distance of bonds (r0)
Parameters on angles Force constant of angles (Kangle), 
Equilibrium angles (θ0)












































































static dielectric const., 
etc.
Job 2
(use 1-4 nodes)
Job N
(use 1-4 nodes)
Polymer
library
Compute
thermal 
conductivity,
thermal 
diffusivity
Compute
Young’s modulus,
Poisson’s ratio,
tensile viscosity, 
etc.
Thermal 
conduction MD
for stretch-
oriented polymer
入力:
• 繰り返し単位の
SMILES
• 末端構造のSMILES
• 重合度
• 温度, etc.
初期構造の作成、力場の
割り当て、平衡化MD、
平衡状態の確認、非平衡
MD、物性値算出など一
連の工程を全自動化
アモルファス、延伸配向
、混合系に対応
14種類の物性を自動計
算
MD計算にはLAMMPSを
使用
